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摘要!利用
#+6E

模拟了含氧碳化硅晶体的理想拉伸过程!研究间隙位氧原子和替换位氧原子对碳化硅

机械性能的影响%研究发现掺氧碳化硅的应力
F

应变曲线在峰值之后出现突然下降!说明含氧碳化硅的

机械性能发生了变化%同时还分析了不同掺氧方式碳化硅模型的拉伸强度和杨氏模量!结果显示!含氧

碳化硅的拉伸强度和杨氏模量均有不同程度的减弱%
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碳化硅"

6.@

$具有中子吸收截面低*高温强

度大*耐腐蚀性能良好及辐照稳定性强等特点!

使其成为第
=

代反应堆某些关键部位的重要候

选材料%特别是高温气冷堆的设计出口温度达

到
)"""`

!在极端的操作环境下!

6.@

陶瓷和

石墨是燃料包壳的首选材料%在高温高压和强

辐射损伤下仍能保持较好的机械性能是成为先

进反应堆包壳材料必要的特性!相比之下!

6.@

陶瓷较石墨更适于经受相对较大的位移损伤或

工程压力%



纯净
6.@

的构成有
6.

和
@(

种原子!在结

构中每种原子被
=

个他种原子所包围!通过定

向的强四面体
6E?

键结合在一起!具有很强的

离子共价键!反映出
6.@

是一种结合能量稳定

的结构%同时
6.@

具有同质多型的特点!即在

化学计量成分相同的情况下具有不同的晶体结

构!如立方结构的
?@

&

6.@

*六方结构的
*d

&

6.@

和
=d

&

6.@

等%其中
?@

&

6.@

是唯一具

有闪锌矿结构!并具有高熔点和高热导率等的

晶体结构类别%

但
6.@

陶瓷本身的固有脆性制约了产品的

性能%同时由于制备方法和制造技术水平造成

6.@

材料在生产过程中不可避免地掺入杂质!

如氧原子!这些杂质成分对
6.@

材料的机械性

能有重要影响%近年来!关于块状
6.@

和
6.@

薄膜的机械性能的研究取得了一定进展%研究

6.@

的机械强度!从原子角度分析
6.@

脆性断

裂的原因!是由于原子间结合键的断裂造成的%

模拟
6.@

材料的机械拉伸规律时!拉伸应力
F

应

变曲线的峰值位置应对应原子结合键的最终强

度+

)

,

%通过微观计算获取宏观机械性能规律!

对工程实践具有指导意义%

D7-X32/:,

等+

(

,

使用
M3$W71

公式成功计算了
6.@

的强度%

P71

4

等+

?

,通过分子动力学方法用修正的

923T$UU

势能分别模拟了
?@

&

6.@

和
6.@

薄膜

的机械拉伸行为!并计算了
?@

&

6.@

和
6.@

薄

膜的拉伸强度%

D.

等+

=

,使用第一性原理计算

了
*

F6.@

的理想拉伸强 度%

(")?

年!

C$TT$

等+

!

,计算了
6.@

中氧原子的替换位结合能!计

算结果发现!氧原子替换碳原子位的结构较

替换硅原子位的更稳定%

目前关于氧原子等杂质对
6.@

机械性能影响

的研究相对较少%本文使用第一性原理对含氧

?@

&

6.@

进行研究!通过模拟计算应力
F

应变规律

获得含氧
6.@

的理想拉伸强度和杨氏模量%

>

!

建立模型

为研究氧原子对
6.@

机械性能的影响!首

先构造
)

个
?@

&

6.@

超级晶胞!通过用氧原子

替换
@

'

6.

原子或在晶格间隙添加氧原子的方

式构建氧掺杂的
?@

&

6.@

模型!然后进行结构

优化!最后进行理想拉伸计算%对不同的
6.@

模型进行+

)""

,方向上的拉伸!获得理想拉伸条

件下的应力
F

应变规律%通过分析计算结果!获

得掺氧
6.@

模型的理想拉伸强度*能承受的最

大应变及杨氏模量等%

在
#+6E

+

*F<

,程序下!首先构造
)

个
(\(\(

的
?@

&

6.@

超晶胞结构%对于
?@

&

6.@

晶体

类型!

)

个晶胞单元包含有
=

个
@

和
=

个
6.

!构

造的
(\(\(

超晶胞结构中包含
*=

个原子!如

图
)

所示%图中较大的浅灰色球为硅原子!较

小的深灰色球为碳原子!周期性排列的碳硅原

子具有相同的对称性%采用周期性边界条件处

理边界原子!即边界原子与其他同种类原子一

样!处于相同的作用环境%

图
)

!

6.@

超晶胞结构

分别在+

"")

,"

7

$和+

)")

,"

X

$方向的视图
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4

&)

!
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在图
)

所示的
6.@

晶体结构中!氧原子的

掺杂方式有两种可能)替换位和间隙位%替

换位是氧原子占用
@

或
6.

的位置!即用
)

个

氧原子替换超晶胞结构中的
)

个
@

或
6.

原

子!形成含氧的
6.@

结构#间隙位是添加氧原

子到
6.@

晶格结构的间隙处形成含氧结构%

含
)

个氧原子的超晶胞结构如图
(

所示!其中

浅灰色为
6.

原子!深灰色为
@

原子!黑色为氧

原子%两种间隙位的掺氧模型分别为
N

@

系统

"图
(7

$和
N

6.

系统"图
(X

$!系统包含
)

个氧原

子*

?(

个
6.

原子和
?(

个
@

原子%两种替换

位掺氧模型分别为
6

6.

系统"图
(/

$和
6

@

系统

"图
(8

$%

6

6.

系统包含
)

个氧原子*

?)

个
6.

原

子和
?(

个
@

原子!

6

@

系统包含
)

个氧原子*

?(

个
6.

原子和
?)

个
@

原子%所以掺氧方式

不同!获得的
6.@

模型的结构和原子种类也不

相同%

将超晶胞
6.@

结构进行不同方式的掺杂!

然后使用
#+6E

程序对含氧
6.@

系统进行优

化弛豫和拉伸模拟%如图
(

所示!

N

@

系统为间

隙位掺杂方式!氧原子处于碳原子四面体中心

)GG

第
!

期
!!

杜晓超等)应用
#+6E

分析含氧碳化硅的拉伸性能



7

&&&

N

@

系统#

X

&&&

N

6.

系统#

/

&&&

6

6.

系统#

8

&&&

6

@

系统

图
(

!

6.@

超晶胞中氧原子的掺杂方式

A.

4

&(

!

B$

S

.1

4

-2,:$8$UL7,$-.16.@TO

S

23/2%%

位置#

N

6.

系统为间隙位掺杂方式!氧原子位于
6.

原子四面体中心位置#

6

6.

系统为替换位掺杂方

式!氧原子替换
)

个
6.

原子#

6

@

系统为替换位

掺杂方式!氧原子替换
)

个
@

原子%

6.@

体系

的总能量和
6.@

的电子结构用
E+P

+

GF>

,和密度

泛函理论
BA9

+

)"F))

,进行计算%运用
#+6E

程

序对不同模型系统进行拉伸计算!拉伸运算的

参数设置为)截断能
0'@K9j!("2#

!最大允

许误差
0BNAAj"Z"""")

!控制参数
N6NAj?

!

离子步数取
'6Pj)"""

!布里渊区
_ELN'96

为
(\(\(

!拉伸方向为+

)""

,方向!每次拉伸

的步长
"/

j"Z"(

!总计算拉伸步数
T,2

S

j("

%

@

!

计算结果分析

@?>

!

抗拉强度与最大应变

使用
#+6E

程序对模型系统进行模拟理

想拉伸%对于不同掺氧方式的模型系统!设置

相同的参数*步长和拉伸周期!并将各含氧模型

的计算结果与纯净
6.@

的结果进行比较!结果

示于图
?

%由图
?

可看出!

6.@

超晶胞系统的应

力
F

应变曲线先升高后下降!是光滑的#而
=

种

不同含氧模型的应力
F

应变曲线也是先升高后

下降!但与之不同的是!含氧模型的应力
F

应变

曲线在峰值之后均发生了陡降%

=

种含氧模型

的应力随应变的变化规律都可分
?

个阶段描

述)最初随着应变的增加!应力近线性增加#然

后应力在达到峰值后发生陡降#最后应力下降

并保持在低于
("QE7

范围内%

各模型的拉伸计算结果可概括为以下几点%

)

$拉伸含氧
6.@

材料!拉伸初期的应力
F

应变

关系近似为线性规律!对应弹性形变阶段%

(

$在应力
F

应变曲线的峰值之后!应力随

应变的增加发生陡降!说明出现脆性变形的

转变%

?

$与纯净
6.@

的应力
F

应变曲线相比!含

氧
6.@

的拉伸强度"即峰值$均明显降低!说明

氧原子的存在使得
6.@

材料的抗拉强度减弱%

=

$

=

种含氧模型的拉伸最大应变存在差

别!具体的计算结果列于表
)

!说明最大应变与

掺氧方式有关%结果显示替换位模型的最大应

变较间隙位模型的结果要小!特别是替换硅原

子的模型算例!拉伸
6

6.

系统的最大应变仅为

"Z(=

!明显小于其他几个模型!这与
6

6.

系统的

稳定性较差+

!

,有关%

从模拟理想拉伸过程可看出!纯净
6.@

在

被拉伸的过程中有一个从弹性变形到塑性变形

的转化!而掺氧
6.@

在拉伸过程中表现出从弹

性变形转化为脆性变形的改变%

@?@

!

杨氏模量

通过分析模拟计算结果!得到掺氧
6.@

的

7

&&&

N

@

系统#

X

&&&

N

6.

系统#

/

&&&

6

@

系统#

8

&&&

6

6.

系统

图
?

!

纯净
6.@

和掺氧
6.@

的应力
F

应变曲线
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杨氏模量!如图
=

所示!其中
6.@

对应不含氧的

6.@

超晶胞结构!

N)

*

N(

为间隙位掺氧
6.@

!

LF@

为氧替换碳原子的
6

@

6.@

!

LF6.

为氧替换硅原

子的
6

6.

6.@

%从图
=

可看出!

6.@

掺杂模型的

计算结果均低于
6.@

超晶胞的计算结果!说明

掺氧后
6.@

的杨氏模量发生了变化%由表
)

可

见!纯净
6.@

的杨氏模量约为
?("QE7

!间隙位

掺氧
6.@

的杨氏模量分别约为
(<>QE7

和

(>!QE7

!替换位掺氧
6.@

的杨氏模量约为

(>"QE7

和
?)"QE7

%

(

种方式的含氧
6.@

的

杨氏模量均明显低于纯净
6.@

!即含氧
6.@

的

杨氏模量降低%

表
>

!

理想拉伸计算结果

"*=4(>

!

'()24/%5&$(*4/(.)&4(,*4,24*/&%.

计算模型 最大应变 抗拉强度'
QE7

杨氏模量'
QE7

6.@ "Z?( G>Z! ?("Z(>i*Z><

N

@

系统
"Z?( <GZ<( (<>Z(=i?Z=?

N

6.

系统
"Z?( <>Z=) (>!Z!=i>Z"=

6

@

系统
"Z(> <>Z)( (G>Z>"i)"Z*(

6

6.

系统
"Z(= <?Z?( ?">Z<"i*Z"?

图
=

!

纯净
6.@

和掺氧
6.@

的

拉伸应力与杨氏模量的拟合曲线

A.

4

&=

!

A.,,.1

4

/O3Y2TU$3,21T.%2T,32TT718

f$O1

4

(

T-$8O%OT$U6.@718U$O3T7-

S

%2T

$U$V

54

218$

S

286.@

A

!

结论

建立了
6.@

超晶胞结构!分别在不同间隙位

和替换位掺杂
)

个氧原子!形成了
=

种含氧
6.@

模型!然后使用
#+6E

程序模拟计算了
6.@

模型

的理想拉伸过程!分析了不同掺氧方式下
6.@

的

理想拉伸性能%与纯净
6.@

的理想拉伸过程不

同!替换位和间隙位含氧
6.@

的应力拉伸均表现

出从弹性变形到脆性变形的转变%

对计算结果进行分析发现!含氧
6.@

模型

的抗拉强度和杨氏模量均低于纯净
6.@

的相应

数值!同时发现掺氧方式对抗拉强度和杨氏模

量的影响规律不明显!但替换位掺氧模型的最

大应变明显低于间隙位掺氧模型的最大应变!

即氧原子对
6.@

材料的机械强度和脆性产生了

明显影响%
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